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 วทิยานิพนธ์น้ี ไดร้ายงานการศึกษาเชิงทฤษฎีของท่อคาร์บอนนาโนผนงัเด่ียวเจือดว้ยไฮ-
ดระสีน โดยใชก้ารค านวณแบบเฟิสตพ์รินซิเพิลบนพื้นฐานของ ทฤษฎีฟังกช์นันอลความหนาแน่น 
ฟังกช์นันอลความหนาแน่นไดเ้พิ่มความถูกตอ้งดว้ยอนัตรกิริยาแบบแวนเดอร์วาลล์ เพื่อใชห้าค่า
เหมาะท่ีสุดของการซ ้ ากนัแบบมีขอบเขตของโครงข่ายพนัธะไฮโดรเจน ผลลพัธ์จากการค านวณ
แถบพลงังาน แถบพลงังานจากการเจือถูกแบ่งออกเป็นสามกลุ่ม กลุ่มแรก สถานะเจือปนต ่ากวา่
ค่าสูงสุดแถบวาเลนซ์ (ISBMVS) กลุ่มท่ีสอง สถานะเจือปนใกล ้ (ต ่ากวา่) ค่าสูงสุดแถบวาเลนซ์ 
(ISCMVS) กลุ่มท่ีสาม สถานะผูใ้หใ้นแถบพลงังาน (DS)  
 การลดลงเชิงต าแหน่งของความหนาแน่นอิเล็กตรอน (RDG) และการวเิคราะห์ประจุแบบ 
Bader ถูกน ามาใชแ้สดงใหเ้ห็นวา่ โมเลกุลไฮ-ดระสีนท่ีเป็นเง่ือนไขของการเกิดสถานะผูใ้หใ้น
แถบพลงังานประกอบดว้ย โครงข่ายพนัธะไฮโดรเจน และการจดัเรียงตวัอยา่งมีรูปแบบ การจดัเรียง
ตวัของไฮ-ดระสีนโมเลกุลน้ี H อะตอมของทั้งสองดา้นตอ้งช้ีไปยงั  N อะตอมของโมเลกุลอ่ืน 
เง่ือนไขของการส่งผา่นของอิเล็กตรอน พิจารณาจาก PDOS ของแต่ละโมเลกุล  
 วธีิ GIPAW ถูกใชใ้นการศึกษานิวแคลียร์แมกเนติกเรโซแนนซ์ (NMR) ค่า 13C เคมีคลัชิฟท ์
() ถูกน ามาใชต้รวจสอบอนัตรกิริยาระหวา่งโมเลกุลกบัท่อคาร์บอนนาโนผนงัเด่ียว การส่งผา่น
ของอิเล็กตรอน ข้ึนกบัรูปแบบของอนัตรกิริยาแบบไม่ใช่โควาเลนซ์ของท่อคาร์บอนนาโนผนงัเด่ียว
กบัไฮ-ดระสีนโมเลกุล ในกรณีท่ีเกิดสถานะผูใ้หใ้นแถบพลงังาน ค่า 13C NMR  เล่ือนไปทาง
ความถ่ีต ่าลง (4 ppm) เม่ือเทียบกบัท่อคาร์บอนนาโนผนงัเด่ียวบริสุทธ์ิ ส าหรับกรณีอนัตรกิริยาแบบ
แวนเดอร์วาลล ์ ค่า 13C NMR  จะมีการเล่ือนไปทางความถ่ีสูงข้ึนเม่ือเทียบกบัท่อคาร์บอนนาโน
ผนงัเด่ียวบริสุทธ์ิ ในกรณีท่ีเกิดสถานะผูใ้หใ้นแถบพลงังาน ค่า 1H NMR  ใชบ้อกถึงการจดัเรียง
ตวัของไฮ-ดระสีนโมเลกุล และค่า 1H NMR  เล่ือนไปทางความถ่ีสูงข้ึนมากสุด (10 ppm เท่ียบกบั 
TMS)   
 แถบการดูดกลืนแสง ศึกษาดว้ย TDDFT สถานะผูใ้หใ้นแถบพลงังานท่ีเกิดจากการดูดซบั
ทางกายภาพของท่อคาร์บอนนาโนผนงัเด่ียวเจือดว้ยไฮ-ดระสีนเป็นสาเหตุท่ีท าให้เกิดแยกออกของ
แถบพลงังานท่ีเท่ากนั จากการแยกออกของแถบพลงังานท าใหเ้กิดการเปล่ียน optical transition ของ  
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 In this thesis, reported the theoretical study of hydrazine doped single-walled 
carbon nanotube (SWCNT), the calculation was carried out by using first-principle 
calculation based on the density functional theory (DFT) corrected by the van der 
Walls (vdW) interaction. The DFT was used to carry out the periodic boundary 
condition (PBC) geometry optimization which hydrazine formed the hydrogen bond 
network (HBN). The electronic band structures are classified according to three 
group, first, the impurity state below the maximum valence state (ISBMVS), second, 
the impurity state close to the maximum valence state (ISCMVS) and, third, the DS.  
 The reduced density gradient (RDG) approach and the Bader charge analysis 
were used to reveal the hydrazine molecule which cause DS to occur. We found that 
the case of DS occurrence, it depends on both HBN and configuration of a hydrazine 
molecule; the molecule a H atom of both side of itself point to a N atom of another 
molecule (a N atom of itself could pointed by a H atom of another molecule). The 
condition for electron charge transfer was considered based on projected density of 
state (PDOS) of each molecule.  
 The nuclear magnetic resonance (NMR) chemical shifts () for noncovalent 
interaction of hydrazine doped SWCNT was studied computationally using gauge-
including projector-augmented plane-wave (GIPAW) DFT. The 13C NMR  for the  

